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紘, W｡hlfarth2)や Smithと Traum3)によってバンド理論の立場から(初期状態の状
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で self-consistentに計算 したo現在まだ完全には self-consistentな解 は得 られていない
が,現時点での傾向を以下に示す｡
5層のNi(100)面については, d-bandの巾は約 7eVで表面層では 5.5eVになっ
ている.2層,3層のLDOSはbulk的になって似かよっているoまた寺倉の結果や




ら, self-consistencyの悪さや relaxationを取 り組んでいないこと等の影響も考えられ,
今後計算する予定であるOまた, exchangesplittingは約 0.4eVである.
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金属に吸着 した原子 (分子 )の内殻電子の光電子放出において,終状態での内殻 hole
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